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A,また動贋 分布鍾数により･得 られ年始巣は,一般の 五etalが融解 した場合 と
同様の最隣原子間拒艶,配位数の変化を示め しているO
最後に束研究の うち N主の勘定については新海大 ･田巻氏,東北大金 研 ･柳
尾氏が従事された事を付記致 します｡
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ここで (N)はN他の粒子の座榛 r1-- rNの全体を表わ し,ポテンシャル ･
エネルギーUは粒子の座榛だけに依存す るとした｡Mは粒子の質量 ,Ⅴは系の
体榛 ,故Bはボルツマン定数 ,Tは温度であるOー Uが 2体のポテンシャ/レ･エ
ネJVギーの和で与えられる怒らば,即ち
U'{N)- ;Lfj(i*j)u'rij), rij - けi-rjt･
と書ける的 は (2)式は次のように簡単を形に帰着する1),
p- pkBT 〔1一志 .乞 r聖 霊 g(r)dr〕dr
(5)
(4)
pは粒子密度 (p- N/V), g(r)は動径分布的数であるo
液体金巌の場合には伝導電子が存在するためにUを (5)式のように表わす




u(N )= Nuo(P)+i i; ･u(rij,b) (5)
第 1項は イオン数密度 (or伝亀電子数恕度)だけに依存する現である｡ 第 2
項はイオンの配列に依存す る項であ るが ,2体のポテンS/ヤル ･エネ/レギーの
和で書け るとした (これは電子とイオンの相互作用を摂動 と考えた場合その2
次までとる近似では正 しい)Oただ し今度は電子の Screeningの効果のため












(5)式の第 2項を Fourier分解するとそのk- ロ成分は イオンの座標に
依存 し覆いか ら第 1項に くり込むことができる. その意味で Uを (5)式の よ
うに分けることは任意性がある.ここでは (5ry式の代 打 二次のように書 こう;
U{N , - Nuo,(p,･猛 u(k･P,∑ eik'ri-rj' (5′)韓)I










????? du(汰,P ) /ー ik(ri-ri)<∑e i J J>
dV
･･-･･,-意 f--･fexp 巨岩 〕 - -,d {N ' (7)Ⅴ､_
構造百子 S(汰)を
S(近)- N-1<i苧jeik(Ti-rj )> - N ∂k,0
と定蓑すると









次に uo′(P),u(k･P)を考えようo tj i N) の中にはまず イオンーイオン
coulomb相互作用が考え らかるQそれは atomicunit (甘-2m- e2/2
- 1)で次のように書ける｡ (以下 この unitを使 う)
を if j 葦 了 去 慧掌 遭je㌍ i-rj'
( l l )









-T kl最 (一聖 + p(汰)′〉k2
日2)
ここで Ⅴ(汰)を coulomb相互件用の部分と,.伝蓉電子とイオンの coreの
波動関数の直交化尊による効果 β(汰) との和に便宜上書いたO 次に 2次の項
2)
紘
最 謡 {嘉 川 tv(汰)l2Fj e､叫 --rj ''
-H k露 {t ,-申 Ⅴ(k,I2
･五 品 意 {eTH ,1 , -Vrk)12ifje叫 -rj'(15)
e(k∴0)は電子ガスの screening functionである｡ (ll)式の k- o成
分と (12)式の第 1項は電子ガスの uniform部分の Coulomb Self-






















ue(p)は電子 ガ スの kinetic･eXchange･および correlation energy
である｡ これ らの結果を合金の場合に拡張するととは簡単にで きるがここでは
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省略する｡ 日 4), (15)を (10)に代入すればPが求まるo 等温圧縮率を
xTとするノと
･農 )T･ (.6)
我 々は次の近似で Na-K合金系に対して数僚計算を行怒 った0
5)
(i) Ⅴ(汰)に対しては Ashc､roft の modelp〇･七entiaユを使 うC即ち
･(kト 賢 coskrc (.7)
rc･は フェルミ面のデータから鍵めるO (Naに対しては rc- 1･66a･u･,
Kに対して rc=2･15a･n･)




ら求められたもの密使 94)こうL,-れは純金商の場 合 ,その中に含まれるpa-
rameter を適当にとれば中性子線 (または Ⅹ線)回折の実験か ら決め
られたものとかなりよく-致するo
(iv) E･(汰,0)に対しては RPA●を使 う.
以上の近似による数値計算の絵鼎は表に示 してある C,純金贋の鯵合は大体5
tj)
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9. Ziman理論による
水銀合金系の電気抵抗と熱電能
豊田理研 武 内 隆
名大･= 野 口 精一郎
1) 2)
冒g合金系の伝導現象を扱 う壊合 Mo吊 理論 と Ziman理論 の 2つの立
場が考え られるが･ここでは後者の鞄諭に基すいて 15軽の Hg合金系 (Hg
と Tlj Na,氏 Fib Cs Z!ユ,Cd･,Ga,=n,Tl,S.n Pb Biの2元系)I I I I I I
の電気抵抗 と熱電能を計算 してみた o ziman理論に基ずいて計算をおこなう
場合現段階ではなお稜々の仮定を必要 とするが,その うち特に間組 となりそ う
なものをあげ れば次のように怒る｡ ､
合金に対する partial structure f∂.ctorは組成に独立 とみなし,同稜
原子間のものには実験的に定められた純金属の strucもure factorを用いた0
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